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Rezumat

Teza de abilitare intitulatd ,Procese fizico-chimice sub nanorestrangere” prezintd ceretarea
fundamentala si aplicativda efectuatd dupd primirea titlului de doctor de la Universitatea
»Politehnica” din Bucuresti, 2012. Interesul fatd de acest domeniu este motivat de proprietdtile pe
care nanorestrangerea le are asupra diferitelor procese chimice si fizice. Silicea mezoporoass
ordonata a fost folosita ca matrice de nanorestrangere datoritd mezoporilor cu diametru de 2 — 50
nm, usurintei de a le modifica proprietatile prin sinteza, stabilitatii si caracterului netoxic. Cercetarea
prezentatd in aceastd tezd se concentreazd atat pe cercetdri fundamentale si aplicative sub
paradigma ,cercetdrii de frontiera”.

Teza este structuratd in doua sectiuni principale, urmate de bibliografie. Capitolul | prezint3
contributiile originale in domeniu proceselor fizico-chimice sub nanorestrangere, iar Capitolul Il
discuta cariera proprie profesionald si planurile de dezvoltare a carierei. Contributiile orginale
prezentate in Captiolul | sunt argumentate folosind articole IS publicate ca autor principal.

Capitolul | este structurat in trei parti, fiecare corespunzand unui set de procese fizico-
chimice sub nanorestrangere si aplicatiile acestora. Subcapitolul I.1. discutd motivarea domeniului
ales. Subcapitolul 1.2. ,Procese de adsorbtie si desorbtie sub nanorestrangere” adund cercetirile din
acest domeniu, concentrate pe aplicatii de sisteme cu eliberare controlati de medicamente. Studiile
s-au axat pe explicarea adsorbtiei si eliberdrii medicamenteleor sub nanorestrangere prin modele
teoretice §i computationale, de exemplul modelelor cinetice si calculdrii inclinatiei formarii
legaturilor de hidrogen. Influenta factorilor nanorestrangerii asupra acestor proprietati au fost
investigate folosind o moleculd model folosita inpotriva bolilor cardiovasculare. O strategie de
control a desorbtiei prin introducerea unui excipient ternar a fost propusd si demostrata. Efectul
unor ,nano-rotori” activi pe bazd de azobenzen cu raspuns la stimuli externi si comutarea balantului
hidrofilic — hidrofobic a suprafetei asupra procesului de desorbtie afost discutatd. Influenta gefarii
unor grupe organice cu potential de interactie cu moleculele ,0aspete” prin forte supramoelculare
asupra nanorestrangerii a fost investigata folosind un compus antioxidant natural.

Subcapitolul 1.3. ,Tranzitii de fazd sub nanorestrdngere” prezintd studierea influentei
nanorestrangerii asupra tranzitilor de fazd de tipul solid — lichid. Aceasta tranzitie este de interes
pentru crearea de nanocompozite ce pot stoca caldurd latentd, denumite materiale cu schimbare de
faza. Inainte de studiile raportate in aceasta teza, doar densitati mici de energie termicd (<80 Jg™) au
fost obtinute folosind silice mezoporoasd. Existenta unui strat amorf de interfatd ce nu se topeste
intre matricea mezoporoasa si faza activd de stocare de energie termica a putut explica acest fapt.
Nanocompozite cu interval de stocare termic dual au fost obtinute si un model teoretic al stratului
amorf a fost construit pentru a quantifica influenta acestuia asupra proprietétilor termice ale
probelor. Cele mai folosite silici mezoporoase, MCM-41 si SBA-15, nu sunt potrivite pentru aceasts
aplicatie. Spumele mezocelulare, ce maximizeaza raportul volum/suprafatd sunt cele mai bune
matrici. Influenta metodelor de sintezd asupra proprietatilor termice au fost investigate.
Functionalizarea silicei mezoporoase cu diverse grupdri organice a putut scddea volumul ocupat de
stratul amorf in cazul prezentei fortelor atractive supramoleculare intre suprafata matricei si
materialul cu schimbare de fazd aflat sub nanorestrangere. Stocarea de cildurd la temperaturi




crescute (200 — 600 °C) este foarte relevantd in contextul stocarii continue si eficiente a energiei
solare. Folosirea sarurilor topite ce contin cationi metalici din grupa 2 a condus la reactii cu matricea
de silice. Cu toate acestea, o astfel de strategie a matricilor reactive a putut fi folosita pentru crearea
de materiale de stocare a energiei termice la 500 °C. Un amestec eutectic de saruri topite cu 2
componente, NaNO; si KNO;, a rezultat in materiale cu schimbare de fazad si forma stabilizatd cu
interval dublu de stocare de caldurd, folosind matrici cu diametru mare al porilor. O parte a
capacitatii de stocare de cdldurd s-a pierdut, indicdnd procese similare stratului amorf. Folosirea
unui amestec eutectic ternar nu a rezultat in adsorbtia induntru mezoporilor. Fractii masice de pana
la 90 % au fost stabilizate prin nanorestrangere in spatiul dintre particulele matricei. Dopparea silicei
cu AI’" a generat sarcini pozitive ce pot interactiona cu sdrurile topite nanorestranse. Aceasta
interactie poate inlatura complet pierderea de capacitate de stocare prin adsorbtia ionilor pe
suprafata matricilor, creste volumul fazei nanorestranse, conducand la o performanta de stocare de
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energie termica mai buna.

Subcapitolul 1.4. ,Alte contributii la studiul proceselor sub nanorestrangere” prezinta un
studiu al cresterii stabilitatii termice a SBA-15 prin restrdngerea nanoparticulelor de CeO,,
permitand aplicatii catalitice la temperaturi de 700 °C. Alt studiu prezinta folosirea unui material de
tip carbon poros ca matrice reactiva pentru sinteza unei faze termodinamic instabild de semicarburd
de tungsten la temperaturi semificativ mai mici decat ruta directa.






